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КЛАСИФІКАЦІЯ МОДЕЛЕЙ ЗАБРУДНЕННЯ АТМОСФЕРНОГО
ПОВІТРЯ
This paper reviews the main models and methods for solving the distribution
of concentrations of pollutants that come into the atmosphere from various sources
of pollution. Done classification. Defined their main advantages and
disadvantages. Refs: 10 titles.
Вступ. Моделювання процесу переносу та розсіювання домішок в
атмосфері з врахуванням різноманіття процесів, які протікають в ній, є
складною фізико-математичною задачею. Вимоги, які висуваються до моделі,
залежать від характеру конкретної прикладної задачі. Розповсюдження ЗР в
рідких і газових середовищах визначається двома основними процесами:
конвективним перенесенням внаслідок усередненого руху середовища і
дифузією за рахунок турбулентності. Тому математична модель повинна
правильно описувати як поле середніх швидкостей, так і характеристики
турбулентної дифузії. До теперішнього часу немає загальноприйнятої моделі
розповсюдження домішок в атмосфері. Це об’єктивно обумовлено
складністю та різноманітністю процесів, а також суб’єктивними факторами.
Тому існує багато моделей самих різних типів.
Загальні напрями досліджень. Для вирішення задачі розподілу
концентрації ЗР, які надходять в атмосферу міста від різних ДЗ,
використовуються різні підходи та методи. Розвиток методів прогнозу
забруднення повітря базується на результатах теоретичного та
експериментального вивчення закономірностей розповсюдження
домішок від їх джерела. Таке вивчення здійснюється головним чином
за двома напрямками. Перший пов’язаний в основному з емпірико-
статистичним аналізом поширення ЗР в атмосфері та з використанням
для цієї мети інтерполюючих моделей, які в більшій частині є
гаусівського типу. Другий полягає в розробці теорії атмосферної
турбулентної дифузії на основі математичного опису
розповсюдження домішок за допомогою Ейлерового чи Лагранжевого
підходів. Великий внесок у визначення виду рівнянь, що описують
розповсюдження домішки, внесли роботи JI. Річардсона, А.Н. Колмогорова,
A.M. Обухова, Л.B. Келлера, М.І. Юдіна. На підставі цих робіт, для опису
процесу дифузії домішки, було запропоновано використовувати рівняння
параболічного типу, що є узагальненням рівняння Фікка. Процес атмосферної
дифузії домішки досліджувався також Е.С. Ляпіним, А.С. Моніним, A.M.
Ягломом. Одержані в цих роботах результати, дозволили оцінити межі, в
яких можливе використання рівняння Фікка. За даними [1] моделі якості АП
підрозділяються на 2 відповідних класи: моделі забруднення АП та моделі
розсіювання домішок в атмосфері.
Нижче приводиться класифікація моделей забруднення АП,
запропонована Zannetti [1]. Такі моделі включають:
1) Ейлерові моделі, що дозволяють чисельно розв’язувати рівняння
атмосферної дифузії;
2) Гауссові моделі, відповідно до яких розподіл концентрацій
характеризується як гауссівський в горизонтальному та вертикальному
напрямах;
3) Лагранжеві моделі, в яких або відстежуються процеси в рухомих
масах повітря, або використовуються умовні частинки для імітації процесів
розсіювання;
4) напівемпіричні моделі, що базуються, головним чином, на
емпіричній параметризації;
5) стохастичні моделі, що базуються на напівемпіричних або
статистичних методах і орієнтовані на проведення аналізу співвідношення
між якістю АП і вимірюваннями атмосферних параметрів або на
прогнозування випадків підвищеного забруднення повітря; і
6) рецепторні моделі, які розглядають виміряні концентрації
забруднювачів в рецепторній точці і оцінюють процентний внесок різних
джерел в цій концентрації.
Вказаний вище перелік моделей відноситься до моделей забруднення
повітряного середовища. Моделі розсіювання описують процеси
турбулентної дифузії в атмосфері, і сюди з представленої класифікації можна
віднести моделі категорії 1-3 і частково категорії 4. Моделі розсіювання
можуть бути класифіковані по масштабах атмосферних процесів, а саме:
•макромасштаб (масштаб протяжності > 1000 км), при якому
атмосферний потік асоціюється з синоптичними явищами;
•мезомасштаб (1 км < масштаб протяжності < 1000 км), при якому
повітряний потік частково знаходиться в залежності від синоптичних явищ і
частково від гідродинамічних ефектів (наприклад, від шорсткості
підстилаючої поверхні і перешкод) і від неоднорідностей енергетичного
балансу; і
•мікромасштаб (масштаб протяжності < 1 км), при якому повітряний
потік в основному залежить від характеристик поверхні.
Вихідними даними для проведення моделювання процесу
переносу ЗР є:
1. роза вітрів для даного регіону та параметри, які
характеризують метеорологічний режим в регіоні;
2. кількісні характеристики викидів ЗР в атмосферу;
3. характеристики якісного складу викидів;
4. місцерозташування джерел викидів.
Гаусові моделі. В багатьох державах на практиці дуже широко
використовуються наближені моделі на основі розподілу Гаусса. До перших
робіт, в яких використовуються формули гаусового розподілу концентрацій,
отримані на статистичній основі, належать роботи Сеттона. В подальшому
цей напрямок вдосконалювався багатьма вченими. Найбільший внесок
зроблено Паскуіллом та Гіффордом. Побудована ними модель стала робочою
моделлю Міжнародного агентства з атомної енергетики (МАГАТЕ) [2].
Моделі цього типу покладені в основу рекомендацій INTERNATIONAL
ATOMIC ENERGY AGENCY (IAEA) по забезпеченню безпеки при виборі
майданчика для будівництва атомних електростанцій, містяться у
відповідних рекомендаціях в Росії, в Америці, включені в Європейську
систему підтримки прийняття рішень при виникненні ядерних аварій
RODOS. Перевагою використання гаусових моделей є те, що вони прості при
реалізації, оскільки одержані аналітичні залежності концентрацій домішок
від часу і координат простору не вимагають великих об'ємів обчислень, і
оперативні.
Гаусові моделі володіють рядом істотних недоліків:
1. вони не можуть враховувати локальні особливості рельєфу і
непостійність в просторі і в часі метеопараметрів;
2. не описують джерела, що працюють обмежений час;
3. у них використовуються дисперсійні характеристики, одержані для
наземних, а не підведених джерел;
4. не враховують вертикальну структуру пограничного шару;
5. використовуються для визначення концентрації ЗР-газів, густина
яких близька до густини повітря;
6. використовуються лише для метеоситуацій, для яких швидкість вітру
не менша за 1 м/с.
Значення параметрів у формулах дисперсій знайдені на основі
статистичної обробки численних спостережень і експериментів по
розповсюдженню домішки. Велика частина цих експериментів проведена у
відносно вузькому діапазоні умов, тому для аналізу безпеки і для вивчення
особливостей дисперсії ЗР в атмосфері в умовах, відмінних від згаданих,
необхідне проведення додаткових досліджень, зокрема дорогих натурних
експериментів. Характер розповсюдження домішки знаходиться в істотній
залежності від великої кількості чинників, що не враховуються в гауссових
моделях, тому максимальні концентрації ЗР біля поверхні землі і на близьких
відстанях від джерела можуть розрізнятися на декілька порядків навіть при
одному і тому ж класі стійкості атмосфери. Тому, для зменшення похибки
визначення концентрацій домішок на основі Гауссових моделей
зазвичай здійснюють їх верифікацію для кожної місцевості шляхом
розв’язання оберненої задачі з вхідними даними, отриманими
ЕМПША, який дії в даній місцевості.
Модель гауссового розподілу концентрацій реалізовано в моделях
CAL3QHC і ISC-3. У більш складніші моделі на основі розподілу Гаусса
нерідко вводиться врахування фактора хімічних реакцій. Як приклади
назвемо моделі ADMS-3, AVACTA-II, MESOPUFF-II [3]. Проте відмітимо,
що швидкості проходження хімічних реакцій істотно залежать від
співвідношення концентрацій реагентів, тому навіть невеликі відхилення
початкових концентрацій від реальних значень можуть привести до вельми
спотворених результатів. Враховуючи, що картина розподілу забруднень, що
генерується гауссівською моделлю, є достатньо приблизною, точність
врахування фактора хімічної кінетики в даному випадку представляється
сумнівною. Також відмітимо такі європейські моделі розповсюдження
домішок в атмосфері на основі гаусівського розподілу, як STACKS
(Нідерланди, Іспанія, Польща), IDFM (Бельгія), OML (Данія), ON M 9440
(Австрія).
Ейлерова модель турбулентного розсіювання домішки. Побудова
моделей перенесення і розсіяння домішок з використанням Ейлерового
підходу основана на знаходженні розв’язку напівемпіричного рівняння
турбулентної дифузії у вигляді:
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де ( ), , ,iC x y z t − концентрація і-ої домішки, [г/м3]; t-час, [с];
, ,x y zU − компоненти поля вітру за напрямком осей x, y, z відповідно,
[м/с]; , ,
i
x y zU − поправка на інертність домішки (наприклад, яка враховує
гравітаційне осадження), [м/с]; sE − описує розподіл джерел та стоків
довільної форми (точкових, лінійних, поверхневих та об’ємних); sR − внесок
хімічних реакцій, який в загальному випадку може містити нелінійні внески
відносно концентрацій; 1 2,s s − коефіцієнти, які описують поглинання
частинок по висоті (моделюють взаємодію домішок з рослинністю та
хмарністю, вимивання домішок опадами). Що стосується граничних умов,
то вони визначаються в залежності від конкретної задачі.
Можливості даного підходу є більшими ніж при застосуванні
статистичних моделей. Він дозволяє:
1. вирішувати як стаціонарну, так і нестаціонарну трьохвимірну задачу
розподілу домішок в атмосфері;
2. визначати рівень концентрації в полі змінного вітру;
3. визначати рівень концентрації при складних профілях вітру та
коефіцієнтах турбулентної дифузії (відмінних від степеневих);
4. здійснювати моделювання розповсюдження домішок від джерел
різної форми (точкові, лінійні, площадкові і т.д.)
5. здійснювати дослідження турбулентної дифузії домішок в умовах
складного рельєфу підстилаючої поверхні.
Не зважаючи на значні переваги даного підходу його використання до
недавнього часу було обмеженим. Це було пов’язано з певними труднощами
його реалізації. Також необхідно зазначити, що для використання всіх
можливостей даного підходу необхідна побудова поля вітру та визначення
коефіцієнтів турбулентної дифузії у вузлах сітки різницевої схеми. Побудова
поля вітру здійснюється або за допомогою створення власної метеорологічної
моделі на основі розв’язку рівняння руху з доповнюючими його рівняннями
нерозривності або за допомогою використання відомих метеорологічних
моделей для прогнозу погоди (WRF, SAIMM, MM5). Визначення
коефіцієнтів турбулентної дифузії у вузлах сітки можливо лише шляхом
застосування метеорологічних моделей прогнозу погоди, що суттєво
ускладнює задачу. Але з появою ЕОМ високого рівня даний підхід
моделювання набув широкого впровадження і насьогодні вже
використовується в режимі реального часу (on-line) для проведення
діагностичних прогнозів по забрудненню зовнішнього середовища. В
Ейлеревих моделях також достатньо природним чином враховується
розсіювання важкої та перегрітої домішки. Моделі такого типу дуже широко
використовуються в практиці наслідків аварій та регулювання забруднення
атмосфери.
Лагранжеві моделі. Розгляд проблеми атмосферної дифузії в змінних
Лагранжа було почато Дж. Тейлером, а потім розроблялось рядом інших
авторів, включаючи Дж. Бетчелора, А.С. Моніна, А.М. Обухова, И.О. Хінце
та інших. В прикладному аспекті цей підхід подробно обговорюється в
роботах Н.Л. Бизової, Е.К. Гаргера, В.Н. Іванова.
Модель Лагранжа описує перенесення окремих повітряних потоків з
часом під дією атмосферних полів і розповсюдження домішок ЗР. В цих
моделях хмара домішки представляється у вигляді великої кількості частинок
(точок), кожна з яких рухається відповідно до швидкості вітру і, крім того,
піддається випадковим зміщенням, що моделюють турбулентне розсіювання.
Обов'язковим етапом цього підходу є попередній розрахунок траєкторії руху
хмари частинок. Зважаючи на це моделі перенесення домішок, основані на
такому підході, називають траєкторними.
На відміну від ейлерових моделей атмосферного перенесення, в яких
залежна змінна С – концентрація розраховується як функція незалежних
змінних x, y, z, t - просторових координат і часу, у випадку лагранжевих
моделей незалежними змінними є: x0, y0, z0 – початкові координати частинок,
початковий час t0, який відповідає заданню початкових координат, і час t.
Додавання початкового часу t0 до залежних змінних має сенс у тому випадку,
коли в середовище надходять нові частинки через деяке джерело. Залежними
змінними є координати відповідних частинок середовища x, у, z.
Положення елементарного об'єму домішки в просторі знаходиться
інтегруванням рівняння руху вигляду:
( )( )dX V X tdt =
  
,                                                          (2)
де X

– вектор, що визначає положення хмари у момент часу t; V

– вектор
швидкості, що представляє суму макро-, мезомасштабної та турбулентної
(мікромасштабної) компонент.
Макро- і мезомасштабні компоненти швидкості визначаються як фонові
характеристики при розв’язувані відповідних систем рівнянь.
Макромасштабна складова визначається поточною синоптичною ситуацією, а
мезомасштабні – обчислюються або з синоптичних рівнянь, або з
використанням деякої інтерполюючої схеми між макро- та мікромасштабами,
як, наприклад, в [4]. Прикладом реалізації Лагранжевого підходу є модель
NAME (Nuclear Accident Model). Схожі ідеї реалізовані в моделях RAPTAD і
PANACHE. Лагранжев підхід відрізняється простотою, але вимагає
моделювання динаміки великого числа частинок, що приводить до
необгрунтовано високих обчислювальних витрат при високих концентраціях
домішок.
Лагранжево-Ейлерові моделі. У Лагранжево-Ейлеровій моделі
перенесення і розсіяння домішки  її горизонтальне перенесення описується за
допомогою поняття Лагранжевої траєкторії руху клубу домішки, а для опису
атмосферної дифузії клубу у вертикальному напрямі на кожному кроці
обчислення горизонтальної траєкторії розв’язують напівемпіричне
одновимірне рівняння турбулентної дифузії. В горизонтальному напрямі,
перпендикулярному траєкторії клубу, концентрація домішки описується
Гауссовою функцією з дисперсією, яка залежить від тривалості
розповсюдження клубу і стійкості атмосфери. Модель достатньо складна і
при її використанні в цілях прогнозування забруднення навколишнього
середовища окрім вимірювань швидкості вітру, температури, напрямку вітру
на декількох рівнях в ПША, необхідних для розрахунку таких параметрів як
масштаб Моніна-Обухова і динамічної швидкості, потрібні вимірювання
вектора швидкості вітру на ефективній висоті та величини геострофічного
вітру на висоті прикордонного шару атмосфери, що, у свою чергу, вимагає
шаропілотного зондування атмосфери. Лагранжево-Ейлерову модель
найбільш доцільно використовувати для оцінки забруднення повітряного
басейну при трансграничному перенесенні домішки (понад 1000 км і більше).
В СРСР вивчення процесу розповсюдження ЗР в атмосфері від викидів
різних ДЗ здійснювалось шляхом розробки моделей Ейлерового типу. Одним
із таких прикладів є методика ОНД-86, яка дозволяє визначити найбільшу
концентрацію викидів, яка створюється при несприятливих метерологічних
умовах та небезпечній швидкості вітру. Аналогом до ОНД-86 є закордонна
модель Ханна для визначення максимальної концентрації ЗР, яке викидає ДЗ
за напрямком вітру.
Box-моделі. В Box-моделі процес розповсюдження ЗР розглядається в
області, яка має форму коробки. Вважається, що повітря всередині коробки
має однорідну концентрацію.
Альтернативні підходи. Для моделювання та прогнозування рівня
техногенного навантаження від викидів в атмосферу різних ДЗ окрім
вищерозглянутих класичних моделей також часто використовуються такі
альтернативні підходи, методи та моделі:
I. емпірично-статистичні методи.
Емпірично-статистичні моделі є найпростішими моделями та
об’єднують практично всі методи первинної обробки
експериментальної інформації, що формулюється у вигляді
алгебраїчних співвідношень.
Основною метою побудови цих моделей є: упорядкування або
агрегація інформації щодо показників забруднення повітря; пошук,
кількісна оцінка та змістовна інтерпретація причинно-наслідкових
зв’язків між рівнем забруднення атмосфери та кількістю викидів від
ДЗ; ідентифікацію параметрів розрахункових рівнянь, їх зміну в часі і
просторі тощо.
Емпірично-статистичні моделі часто слугують “сировиною” та
обґрунтуванням підходів до побудови моделей інших типів (у першу
чергу, імітаційних). Прикладом моделі цього типу можуть бути
моделі простих поверхневих джерел, які співвідносять річні
концентрації ЗР над міською територією з інтенсивностями джерел,
помноженими на обернену величину середньої швидкості вітру. Для
цієї найпростішої моделі ступінь забруднення пропорційний кількості
викидів. Цей коефіцієнт пропорційності використовується для
розрахунку зміни концентрації забруднення атмосфери при зміні
кількості викидів. Такі емпіричні моделі прогнозують ступінь
майбутнього забруднення повітря в залежності від росту викидів за
ретроспективними даними про якість навколишнього АП.
Емпірично-статистичні моделі є максимально спрощеними і не
можуть забезпечити необхідну точність оцінки якості АП. Проте вони
можуть бути використані для експрес-оцінки та скринінгового
аналізу середньорічного забруднення повітряного середовища міста і
можуть вказати на необхідність або недоцільність більш точної
подальшої оцінки екологічного ризику, спричиненого забрудненням
атмосфери даної території.
II. статистичні методи.
У статистичних моделях поширення забруднень
використовуються стохастичні рівняння для встановлення
співвідношень між показниками якості повітря, властивостями
підстилаючої поверхні та даними метеорології. Вони встановлюють
співвідношення між оцінками концентрацій і значеннями параметрів,
які дійсно вимірювалися при аналогічних обставинах.
Статистичні моделі можна розділити на 3 категорії:
1. усереднення за часом;
2. ті, що базуються на аналізі числових рядів . При цьому
вивчаються два центральних питання щодо даних по якості повітря:
•в чому полягає незалежність і кореляція між ступенем
забруднення і даними метеорології;
•яким чином можна передбачати рівень концентрації
забруднення в повітрі у майбутньому для можливих метеорологічних
умов за відомими статистичними даними щодо концентрацій
забруднення в минулому і сьогоденні.
При розв'язанні цих задач використовують кореляційний,
регресійний та спектральний аналіз, а також теорію стохастичних
рівнянь.
На приктиці часто використовують регресійні та авторегресійні
моделі.
3. багатопараметричного аналізу. Двома його важливими
методами аналізу стану забруднення повітря є: метод рівноваги
хімічних елементів і метод факторного аналізу.
•Метод рівноваги хімічних елементів – це процедура, яка
відносить забруднення до індивідуальних джерел чи до класів
джерел.
•Метод факторного аналізу є статистичною процедурою, яка
використовує побудову ортогональних функцій, щоб виявити головні
причини зміни забруднення повітря і пояснити сумарну дисперсію
спостережених концентрацій за допомогою мінімальної кількості
факторів.
Статистичні моделі мають невисоку вартість розробки, відносно
простий математичний апарат і низькі потреби в обчислювальних
ресурсах, однак, вони не можуть використовуватися поза межами
початкових умов, які визначаються вихідними даними, що
застосовувалися при їхній розробці та оптимізації. Ці умови звичайно
містять у собі обмеження на варіації метеорологічних умов і варіацію
просторового розміщення викидів.Статистичні моделі не можна
застосовувати також при значних змінах у розподілі джерел викидів.
Дані статистичних обробок не можуть бути перенесені на інші
об'єкти без переоцінки емпіричних параметрів чи коефіцієнтів. Також
недоліком методу є високі значення похибок при довгострокових
прогнозах унаслідок значних відхилень усередині виборки даних для
прогнозу. Для уточнення вихідних даних і підвищення
репрезентативності результатів статистичних моделей вводять
граничні умови, які є специфічними для кожної конкретної задачі
прогнозу розповсюдження домішки в АП.
III. моделі системної динаміки, які зазвичай використовуються для
моделювання різних екологічних ситуацій на рівні міста, країни або планети
в цілому, даючи швидше якісну картину. Можливість використання таких
моделей для отримання точних значень концентрацій забруднень в
конкретних точках є достатньо сумнівною. Це зв'язано з тим, що такі моделі
спочатку були призначені лише для відображення деяких загальних
закономірностей розвитку складних систем.
IV. імітаційні моделі, які дозволяють одержати в деяких випадках не
тільки якісну, але і кількісну картину розподілу забруднень.
V. нейромережеві моделі – побудова наближених моделей шляхом
навчання нейронних мереж на експериментальних даних. Нейромережеві
моделі дозволяють швидко одержати кількісні та якісні прогнози, які будуть
цілком точні, якщо мережа була навчена на повноцінному наборі комбінацій
вхідних даних, які володіють достатньою гладкістю. Ймовірно,
нейромережеві методи найбільш придатні для отримання розподілів
забруднень в першому наближенні, коли витрати на навчання порівняно
невисокі [5].
VI. фізичне моделювання в аеродинамічних трубах, яке полягає в
проведенні фізичних експериментів в аеродинамічних трубах, яке дає
можливість оцінити деякі особливості розподілу домішки в умовах забудови.
Такий підхід дозволяє визначити деякі необхідні для моделювання параметри
і дає можливість порівняння моделі з вимірюваннями, наприклад, розподіл
повітряних потоків по вулицях при різних напрямах вітру.
VII. побудова моделей на основі комплексного підходу: порівняльного
аналізу результатів натурних експериментів, результатів чисельного
моделювання і фізичного моделювання з подальшою побудовою
параметричних моделей розподілу домішок у вуличних каньйонах залежно
від метеоумов: швидкості і напряму вітру, температурної стратифікації
атмосфери, вологості тощо.
Висновки. В Україні на сьогодні приділяється значна увага розробці
нових та удосконаленню існуючих підходів та моделей процесу
розповсюдження домішок в повітряному середовищу, які є допоміжним
засобом для ЕМПША у питанні регулювання якості повітря. Значний внесок
у розвиток даного напрямку здійснили такі вчені, як М.З. Згуровський, В.В.
Скопецький, В.К. Хрущ, М.М. Беляєв, С.Н. Степаненко, В.Г.Волошин, В.А.
Прусов, А.Ю. Дорошенко, Є.В. Бруяцький, О.О. Попов та ін. Ряд моделей
реалізовано авторами в рамках різних комп’ютерних систем, описаних  в [6],
[7], [8], [9] та [10].
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